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化学物質の探索では、構造の類似度に着目する方法がよく用いられる。構造の類似度が高い物

質どうしは性質も類似すると期待されるためである。例えば、性質が既に明らかになっている物

質を参照物質として、データベースに対して類似度評価を行うことで、同様の性質を持つ可能性

のある物質を高速にスクリーニングすることができる。従来、分子の類似度評価には特定の部分

構造に着目したフィンガープリント法が用いられるが、今回我々は 2 分子間の最大共通部分構造

の探索を組合せ最適化問題[1]としてデジタルアニーラ[2]で解き、分子類似度の算出を行った。求

めた類似度を用いて香料分子の評価対象群から目的の香りを持つ分子の抽出ができるかどうかの

検証を行った。 

本研究では、食品衛生法施行規則・別表第一に指定されている着香を目的とした食品添加物（食

品香料化合物）のうち、化合物名で指定されている 132 分子を類似度評価の対象とした。またそ

れらの分子における香りは The Good Scents Company Information System[3]が提供するデータベー

スの記述を用いた。評価対象群に含まれる 132分子に対して、citrusの香りを持つリナロール(Fig. 

1)を参照分子として算出した類似度上位 10 分子を Table 1 に示す。リナロール以外に citrus の香

りを持つ 10 分子のうち 8 分子が含まれている。参照分子として vanilla の香りを持つバニリン、

balsam の香りを持つケイ皮酸を用いても、フィンガープリント法より同じ香りを持つ分子を多く

抽出することができた。また、本手法ではフィンガープリント法と比較して、類似分子間の共通

構造を見つけることが容易であることが分かった。本手法は、香りだけでなく、化学物質の様々

な性質に対しても適用可能である。 
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Fig. 1: Structural formula 

of Linalool. 

Table 1: Top 10 molecules for similarity to Linalool. 
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